
原子分子基准动力学参数及其在大
气物理、天体物理中的应用

朱林繁
中国科学技术大学近代物理系

合肥微尺度物质科学国家研究中心



背景

实验方法

现状

展望

主要内容



背景

实验方法

现状

展望

主要内容



HD 124314

D. C. Knauth et al., Nature 429, 636(2004)

The normalized FUSE spectra of 
HD 124314

FUSE

90-120nm



HD 124314

D. C. Knauth et al., Nature 429, 636(2004)

The normalized FUSE spectra of 
HD 124314

N(N2)=(4.60.8)1013cm-2

FUSE

•for dense cloud model, two orders of magnitude lower than expected

•for diffuse cloud model, two orders of magnitude larger than expected

90-120nm

原子分子精确的能级结构、光吸收截面/光
学振子强度数据是极端重要的！



A. G. G. M. Tielens, Rev. Mod. Phys. 85,1021 (2013)



美丽的极光



绿色北极光：
太阳风激发N2分子，N2

分子传能给O原子，O原子发
射557.7nm的光

原子分子与电子、离子碰撞截
面必不可少！

蓝色北极光：
太阳风激发N2分子，N2

分子发射428nm的光

红色南极光：
O原子发射630nm的光



金星[D]/[H]比值是地球和其他行星的100倍

表面压力：92atm
温 度：740K（467C）

U. von Zahn, V.I. Moroz, Composition of the Venus atmosphere below 100 km altitude. Adv. Space Res. 5,173–195 (1985).
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HCl、DCl H2O、HDO、D2O



原子分子精确的能级结构及动力学参数
是众多学科的基础和支撑！



原子分子
动力学参数

形状因子平方

积分截面

光学振子强度

总截面

广义振子强度

… …
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高能电子散射

X射线散射

实
验
方
法



X. J. Liu, et al., Rev. Sci. Instrum., 72, 3357(2001)

I. 高能电子散射 0n aE E E 
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实验测量：
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Y.W. Liu, L.Q. Xu et al.J. Geophys. Res. 122 3459 (2017);



Y.W. Liu, L.Q. Xu et al.J. Geophys. Res. 122 3459 (2017);
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相对流量技术的优点：

统一实验的绝对化标准

提高实验结果的精度



B. P. Xie, L. F. Zhu,* K. Yang, B. Zhou, N. Hiraoka, Y. Q. Cai, Y. Yao, C. Q. Wu, E. L. Wang and D. L.

Feng,* Phys. Rev. A 82, 032501(2010 )
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II. X射线散射
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P. M. Platzman et al., Phys. Rev. 139, A410 (1965)
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引用He原子到21P态的激发过程作为归一化标准：

非弹性X射线散射的绝对化方法

描述 误差大小

探测器计数 2%~10%

探测器计数与真实散射光子数的比值 <1%

入射光子数 <1%

气体的线密度，近似 . <0.6%

有效散射长度， . 受 影响

角相关 显含 . <2%

最终结果 3%~10%
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0n aE E E 

Energy loss：

Schematics of EELS

Square of the momentum transfer：
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Generalized Oscillator Strength (GOS) ：
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Energy loss：

Square of the momentum transfer：

Differential Cross Section (DCS)：

IXS:

排除系统误差！



实验技术二：X射线散射实验技术一：高能电子散射

实验装置：快电子散射谱仪

探针粒子：电子

入射粒子能量：1500 eV

样品气压：约10-2Pa

测量角度：+5°到-15°

绝对化方法：相对流量技术

实验装置：X射线散射谱仪

探针粒子：光子

入射粒子能量：10 keV

样品气压：约10 atm

测量角度：5°到120°

绝对化方法：静态气压比



交叉检验:

 不同研究组利用同一实验技术测量

精确

不精确

准确 不准确

 用不同实验技术测量同一物理量



The measurement of Planck constant h
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Diffraction of polycrystal gold

High-energy electron diffraction X-ray diffaction

Crosschecking the experimental results determined by different 

experimental methods can exclude the possible systematic errors 

and provide the experimental benchmark!



0n aE E E 

Energy loss：

Schematics of EELS

Square of the momentum transfer：
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Energy loss：

Square of the momentum transfer：

Differential Cross Section (DCS)：

IXS:



Inelastic X-ray scattering Spectra measured at

an incident photon energy of 10 keV and

energy resolutions of 70 meV.
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Electron Energy Loss Spectra (EELS)

measured at an incident electron energy of

2.5 keV and an energy resolution of 80 meV.
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B. P. Xie, L. F. Zhu,* K. Yang, B. Zhou, N. Hiraoka, Y. Q. Cai, Y. Yao, C. Q. Wu, E. L. Wang and D. L.

Feng,* Phys. Rev. A 82, 032501(2010 )
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排除系统误差！



分析器

气室

探
测
器

入射x射线

上海光源IXS装置



纤维丝弹性峰
Elastic scattering for Helium @ 20 degree

Inelastic scattering for Helium @ 20 degree 
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一、原子分子价壳层激发态的电子结构问题
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测试FBA的有效性

不同表述渐进行为不同！

I、He原子基态电子结构

Y.W. Liu et al.Phys. Rev. Lett. (in revision)
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J. P. Brombergy, J. Chem. Phys. 61, 963(1974), B. P. Xie et a., Phys. Rev. A 82, 032501(2010 )



FBA成立时：
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II、H2分子基态的纯电子结构

Ya-Wei Liu et al, RRA 89, 014502, (2014);
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在国际上首次获得分子基态纯电子结构
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Northey et al, JCP 145, 154304 (2016):



Y.W. Liu et al.J. Geophys. Res. 122 3459 (2017); Y.G. Peng et al.Phys. Rev. A 89,032512(2014)

I、氮分子价壳层激发态的积分截面

允许跃迁

二、原子分子价壳层激发态的基准动力学参数



积分截面
BE-scaling method
H. Tanaka et al., Rev. Mod Phys. 88, 025004(2016)

Y.W. Liu et al.J. Geophys. Res. 122 3459 (2017); Y.G. Peng et al.Phys. Rev. A 89,032512(2014)

Born积分截面：
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II、其它类似工作：

Y.W. Liu et al. Astrophys. J. Suppl. 234:10 (2018)
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NO分子价壳层激发态的积分截面
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C2H6分子价壳层激发态的积分截面



Y. W. Liu et al. Astrophys. J. Suppl. 238:26 (2018)
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III、氢及其同位素分子价壳层激发态的动力学参数



1. NRIXS@BL12XU, SPring-8

 Energy resolution:70 meV

 Photon energy: ~10 keV

 Excitation energy region:11-22 eV

2. EELS@USTC, Hefei

 Energy resolution: 70 meV

 Incident electron energy: 1.5 keV

 Excitation energy region: 11-22 eV

H2 、HD和D2的同位素效应

1. L. Q.  Xu et al., Phys. Rev. A 97, 032503 (2018) 

2. L. Q. Xu et al., Phys. Rev. A 98, 012502（2018）
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H2 、HD和D2的同位素效应
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三、 Dipole ( ,)方法及光吸收截面测量

2

0

1

( , ) exp( )
N

n n j

j

q iq r 


   

形状因子平方：

2

2

0

0

( , )lim n n

q

z 


  q

L. Q. Xu et al, Eup. Phys. J. D 71, 183(2017)



光吸收过程中
能量传递比较大（eV量级）
动量的传递非常小

2𝜽 <2° 动量转移小于𝟏𝟎−𝟐 a.u.
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二、 Dipole ( ,)方法及光吸收截面测量



Measurement of OOSs of He 

L.Q. Xu, Y.W. Liu et al, Sci. Rep. 5 18350(2015);



Measurement of OOSs of N2

Y.W. Liu, X. Kang et al, Astrophys. J. 819:142(2016)

The OOSs of b(0 − 4, 6)from up to down



Measurement of OOSs of CO 

X. Kang, Y.W. Liu et al, Astrophys. J. 807:96 (2015);

The OOSs of C(0)–X(0) and E(0)–X(0) of CO

X-ray scattering Spectrum of CO 



Measurement of OOSs of Ar

X. Xu, D.D. Ni, X. Kang, Y.W. Liu et al, J. Phys. B. 49, 064010 (2016)

The OOS of 3p54s’[3/2]1



The comparison of three commonly used methods

Photoabsorption
method 

Dipole(e,e)
method 

Dipole(γ, γ) method 

Energy resolution About 0.1meV About 70meV About 70meV

Line-saturation 
effect

Yes No No 

B(E) vary rapidly vary slowly

Signal-to-noise 
Ratio

Good Good Good 

Precision Poor for strong 
transition 

Moderate Good
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背景

实验方法

现状

展望

主要内容



展望

2. 利用高能电子散射和X射线散射技术，在交叉检验的基
础上，获得了一些对天体物理、大气物理非常重要的
小分子的动力学参数

3. 非弹性X射线散射方法在原子分子物理中的应用才刚刚
开始，对今后的工作充满期待

1. 拓展非弹性X射线散射技术于原子分子物理动力学三叔
研究，提出、实现并命名了测量光吸收截面的dipole

（，）方法
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